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直径 Oの同等な2つの剛体球が,時刻 tに相対距離R12≡R2(i)-R.(i),相対速度 vl2



















新しい座標 と速度の組について,上と同様にii,を計算 し, Tl以後に最初に起る衝突予定時刻
(最小 )72 を決定し, 上と全く同様に座標と速度の 72における組を決定する｡ この手続の
繰返 しで,各衝突時刻ごとにIl空間におけるN剛体球系の位置が決定され,Il空間等エネルギ
ー面上の軌跡が求められることになる｡ 通常 1020-1022cm ~3の粒子数密度の剛体球系に対 し






















LennardJonesポテンシャ′レの場合には, よくT｡…厨 を目安にとり, 0.03T｡ (ア
ルゴンでは-10L14sec)を差分AiにとるO 他の場合でも,経験的に(N/V)⊆1022-1023




















表 1.粒子数Nの制約 (n3の立方体に分割 )
4 5 6 7 8
128 250 432 686 1024 N-2n3
256 500 864 1372 2048 47㌔







































することができる｡ 初期条件 (∂i,ui)によって,運動エネルギ Kー･E･および相互作用エネ
ルギーP.E.の初期値が定まる｡i>0については,
E.｡tal-K･E･(0)+P･E･(0)-K.E･(i)+P･E･(i) (2.14)





























C't,忘 〒轡 甲 .it' "=864･T=319K
∫
S 0.5d






















やすのみで,到達すべき平衡温度に対して±2% (- リウム温度近傍の場合でも±0･5K )の







vi(in)- vL(in)×[1+α(Jim -1)] (2.15)
ここで,αは数因子で,たとえば0･5と選ぶ｡このスケールは,T(in)>Tb(T(tn)<TL)
の場合は運動エネルギーを取り去る(附加する)ことを結果する｡この補正を,ある間隔を置


























vi(u - Vi(i)xrl十∝(Jm -1)I
ifT(小 も･dtK･E･Vdt｡く叫 恥 -ち)/Tb
も=319K.も=0.15d:ct=0.5.IC=300
加 《氾 GCO 和
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けるTb を到達すべき高 (低 )温の熱源の温度 と選べばよい｡現在のところ,50K程度の加









の記録が作成できる｡ 第 3図 (N-686),第4図 (N-864)では, Ai-5×10~3psec間隔
2000ステップに捗る｡ これは実時甲に換算 して 10psecの間の体系運動記録である｡
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(1) 対分布関数 (動径分布関数 )9(r)
定義により,次式で計算する(γ≦上々 )0
9(r)-意 (N-1)<∂(r-R12),≒嘉 豊1,g=1nj(r,Ar: tn)47r2Ar (3.1)
ここで, n,･(r,Ar:tn)は任意の粒子jを中心にした半径 rとr+Arの球殻内にt=inで存在











S(Q)- 1- (Nl1)<exp(iQ･R12)> (等方系 )
Xn=Zl孟与辞,Eexr- k･Rij(in))












0 i 7O 古 ユ○
図7.(α) 急冷過程における
9(r)の変化
○ I Z ) A ～ 暮 7I9
図7.(A) 急冷過程におけるS(Q)
の変化
(1),(2)の応用例として, 第7図に,超急冷過程 (第5図 )における9(r)とS(Q)の変
化を示す1.1) 高温低密度状態については8,9を参照｡
(3) 3体分布関数∫(3)(γ,∫,≠)













































く, 3変数 γ,∫,まの関数としてのプロフィルを十 図 8. 3体分布関数
算例 :正三角
分精度よく広範囲にわたって決定するまでにはい (上 )とsuperpositianapproxi-












7n-7naX - 7nd (ステップ)
だけ選べて,fZuxA(i)の相関関数を































図10･蒸気圧曲線に沿ってのす(i)とメモ リー 関数1(i)の変化 (Rb)
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クトル,さらにMoriの連分数の方法に対応するメモ リー 関数を求めることができる｡ 第 10










トルQの角度 (lQI-Q')について行なわれる｡ ただし,この角度平均については, (3.2)
式のS(Q)の事情と同様にCPUti7neを非常に消費する｡今までのところ,ごく特定のQのい








































格段に難かしいからである｡ たとえば, (2)のサ(i)と(4)のヤ(i)を比較した場合, (2)で
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